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ル上で‘の吸着子の運動を視覚化している o その結果， レーザ一光のエネルギーが脱離を誘起するしきい値付近では，
基底状態の PES に束縛された吸着子の零点振動の位相が電子系の励起過程で適切な値をとる場合に，吸着子が脱
離運動を始めることを示している o また，有効ポテンシャルの形状が，特に吸着位置での有効ポテンシャルの微妙
な形状変化が脱離運動に強く影響を与えることを指摘している。
(4) 金属表面での吸着子の運動はフェルミ面近傍の電子遷移による電子系の微小エネルギー励起を容易に誘引するた
め，吸着子の脱離運動の電子系へのフィードパックを調べる必要があるo そのためには，吸着子の運動によって吸
着子の位置が時間変化する結果，電子系を記述するハミルトニアンが時間依存性を持つことを考膚しなければなら
ない。一般に，時間依存性を持つハミルトニアンを含む時間発展演算子の評価は非常に困難であるが，本研究では
独自の数値計算法を導入しその評価に成功しているo 数値計算結果に基づいて，本研究のモデルおよびパラメータ
領域の枠内では，非断熱効果が顕著でないことを明らかにし，この結果を足場に，励起状態の有効ポテンシャルの
導入の妥当性を確認している o
以上のように，本論文は，光吸収に伴う電子系の状態遷移によって誘起される金属表面に吸着した原子の脱離を原
子論的立場から理論的に調べたもので，基礎的な面のみならず，応用の面でも有益な知見を得ており，応用物理学，
特に表面物性工学に寄与するところが大きい。よって本論文は博士論文として価値あるものと認める。
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